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La respuesta a la cuestión sobre las fases presentes y su estabilidad, ha estimulado el desarrollo 
de métodos de estudio cuyas raíces se encuentran en la termodinámica clásica, como son las 
técnicas CALPHAD (CALculation of PHAse Diagrams). El enfoque CALPHAD se basa en el 
hecho de que un diagrama de fases es una manifestación de las propiedades termodinámicas de 
equilibrio del sistema, que son la suma de las propiedades de las fases individuales que 
constituyen el sistema. Por lo tanto, es posible calcular un diagrama de fases mediante la 
evaluación individual de las propiedades termodinámicas de todas las fases que coexisten en el 
sistema. La metodología de trabajo se basa en dos pasos fundamentales. Primero se recopila 
toda la información experimental sobre el equilibrio de fases y la termoquímica de un sistema. 
A continuación, se parametrizan las propiedades termodinámicas de cada fase siguiendo un 
modelo matemático que contiene parámetros ajustables. Estos parámetros se evalúan mediante 
la optimización del modelo a toda la información experimental disponible. Es entonces posible 
volver a calcular el diagrama de fase, así como las propiedades termodinámicas de todas las 
fases. La filosofía del método CALPHAD es obtener una descripción coherente del diagrama de 
fases y las propiedades termodinámicas de manera que se pueda predecir con fiabilidad el 
conjunto de fases estables y sus propiedades termodinámicas en regiones sin información 
experimental y de estados metaestables durante las simulaciones de las transformaciones de 
fase.  
En la actualidad, de los 6 paquetes informáticos basados en el método CALPHAD disponibles 
en el mercado (FactSage, MTDATA, PANDAT, MatCalc, JMatPro, y Thermo-Calc), en el 
CENIM disponemos de dos de ellos: MTDATA y ThermoCalc, que comprenden una suite 
integrada de software y datos diseñadas para permitir calcular el equilibrio de fase para 
cualquier sistema de importancia industrial, lo que hace posible considerar a estos métodos de 
cálculo termodinámico como verdaderas herramientas de simulación termodinámicas para 
entender no solo la estabilidad de fases en el material sino su evolución en diversas condiciones. 
A lo largo de la exposición, se describirán y comentarán las bases de los métodos CALPHAD, 
se expondrá una revisión de las bases de datos termodinámicas y programas de cálculo 
existentes en el mercado haciendo especial énfasis en los modelos termodinámicos más 
extendidos, y se ilustrará su potencial con ejemplos en sistemas multicomponente basados en 
hierro. 
